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Resumo

imulacdes de escoamentos multifdsicos sdo de grande interesse

em aplicacdes praticas na industria, em particular na indudstria

petrolifera, entre outras. Vadrios processos dependem do en-
tendimento fisico de escoamentos envolvendo iteragdo com particulas,
sedimentagdo e separacao de fluidos. Dos muitos métodos existentes
para a simulagcdo dos processos acima descritos, hd um crescente in-
teresse no aumento de precisdo, o que levou ao desenvolvimento de
estratégias que utilizam esquemas de elementos finitos discretizados
em malhas dindmicas e adaptativas, usando uma formulacao ALE (do
inglés, Arbitrary Lagrangian-Eulerian), juntamente com uma repre-
sentacdo geométrica da interface. Neste sentido, este trabalho tem o
objetivo de estudar e implementar estratégias robustas de controle e
adaptacdo de malhas, em situacdes onde a malha dindmica € sujeita a
grandes deformacdes. Uma biblioteca de algoritmos e rotinas foi en-
tao desenvolvida para este fim, implementando técnicas de controle e
otimizacao da qualidade dos elementos da malha, técnicas de adapta-
¢do da interface entre fluidos com esquemas de conservagdo de massa,
técnicas de mudancas topoldgicas e preservagdo de propriedades mate-
riais, além de uma comunicagdo facilitada destas rotinas com c6digos
de simulacdo numérica de escoamentos multifisicos existentes.






Abstract

ultiphase flow simulations are of great interest in practical
M applications, particularly in the oil industry. Several pro-

cesses depend on understanding physical aspects of flows
with particle interaction, sedimentation and fluid separation. Among
the several existing methods to simulate the processes described above,
there’s a growing interest in achieving higher precision, which led to
the development of strategies that use finite element discretization in
adaptive, dynamic meshes, using the ALE formatulation along with a
geometrical representation of the interface. In this context, this the-
sis aims to study and implement robust strategies for mesh adaptation,
for cases where the dynamic mesh is subject to large deformations.
A library of routines and algorithms was developed, implementing
mesh elements control and quality optimization techniques, fluid in-
terface adaptation techniques with a mass conservation scheme, topo-
logical modifications and material properties preservation techniques,
and also a decoupled, simplified communication between these rou-
tines with existing multiphase flow numerical simulation code.
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CAPITULO

1

Introducao

Com a grande evolugdo da Computagdo nas ultimas décadas, a drea de pesquisa de Di-
namica de Fluidos Computacional (CFD') atraiu o interesse da industria e academia. Com
as técnicas e tecnologias atuais € possivel realizar diversas simulagdes de fendmenos fisicos

de fluidos de modo preciso € menos custoso.

Dentre os temas mais estudados em CFD estd a simulacdo de escoamentos multifasicos
[31], que envolvem a interacdo de vérios fluidos entre si. De acordo com as caracteristicas
macroscopicas dos fluidos envolvidos, estes podem se misturar ou ndo. No caso imiscivel,
onde eles ndo se misturam, é importante fazer a representacdo da regido que os separa de

maneira precisa, pois esta tem grande influéncia sobre os resultados.

Para discretizar os dominios fisicos diversas técnicas em CFD se baseiam na representa-
cdo destes por malhas. Sabe-se que a precisdo dos resultados estd intimamente ligada com
caracteristicas geométricas da malha, sendo fundamental acoplar técnicas apropriadas de
geracdo e/ou adaptacdo de malha para se obter resultados robustos e precisos. Como con-
sequéncia, a geracdo e adaptacdo de malhas também vem sendo estudada, e apresentou uma
grande evolucdo chegando a um estado ja bem estabelecido. No caso de simulacdes de es-
coamentos multifdsicos, exige-se bastante da malha, pois esta além de manter sua qualidade,
deve ser capaz de representar regides de mudanca de fase, e manter ao maximo a consisténcia

das informagdes utilizadas na simulacao.

! Acronimo da lingua inglesa para Computational Fluid Dynamics



2 1.1. OBJETIVO E APLICACOES

Os fendmenos fisicos em CFD sdo modelados inicialmente por leis de conservagao, como
a conservacdo de massa, momento, energia e outras. Existem duas abordagens principais
para apresentd-las [14]: Euleriana, onde o dominio € fixo; e Lagrangeana, onde o dominio
se move com a velocidade do fluido. Uma alternativa a estas é a formula¢do Lagrangeano-
Euleriano Arbitraria (ALE?) onde o dominio tem velocidade arbitrdria. Essa formulagio é
vantajosa pois as equagOes sdo escritas no referencial da malha, cuja velocidade pode ser
determinada tanto para acompanhar o fluido, minimizando os efeitos de difusdo numérica,

quanto para manter a0 miximo sua qualidade.

Um dos métodos mais utilizados na discretizacdo dos modelos de CFD é o método dos
elementos finitos (FEM?), que tem como base uma discretizagio do dominio fisico dada por
uma malha. Trabalhos como [3, 4, 5, 29] demonstram que as caracteristicas geométricas
da malha se relacionam com limitantes inferiores para o erro resultante de simulac¢des pelo
FEM. Uma op¢do bastante atraente para tais simulagdes € o uso de malhas adaptativas, visto
que permitem otimizar as caracteristicas geométricas em regides prescritas, melhorando a

precisao dos resultados.

A representacdo computacional de malhas ndo estruturadas e adaptativas, que sdo utili-
zadas neste trabalho, exige uma estrutura de dados complexa, capaz de suportar operagcdes
de mudanca topoldgica, como inser¢do e remocao de elementos, o que possibilita adaptagdes
para reparar a malha. A escolha da estrutura de dados € crucial para garantir bons resultados,
e em geral estas sdo construidas para atender uma necessidade especifica, contendo apenas

o que € necessdrio, evitando informacdes redundantes.

O presente trabalho visou aprimorar a estrutura de dados FEPiC++*, desenvolvida no
ICMC-USP como fruto do trabalho de mestrado [24], com o objetivo de ser uma estrutura de
dados genérica para o desenvolvimento de aplicagdes de elementos finitos. Implementamos
uma série de ferramentas sobre esta estrutura para possibilitar o uso de malhas adaptativas.
As implementagdes deste trabalho foram disponibilizadas ao publico e estdo sendo utilizadas

em trabalhos do grupo de pesquisa.

1.1 Objetivo e Aplicacoes

Nosso objetivo € tornar a biblioteca de malhas adaptativas robusta, capaz de realizar si-
mulacdes de grande porte de escoamentos multifdsicos. Dentre as aplicagdes vislumbradas
estdo processos de suspensdo e deposicao de particulas, decantacdo de fluidos em gotas e as-

censdo de bolhas, os quais podem apresentar centenas de estruturas de interesse, podendo ou

2 Acrdnimo na lingua inglesa para Arbitrary Lagrangian Eulerian
3 Acronimo da lingua inglesa para Finite Element Method.
4Finite Element Programming in C++



CAPITULO 1. INTRODUCAO 3

ndo possuir interfaces deformdveis. Para isso, empregamos modelos de pseudo-fisica sim-
plificados, visando simular efeitos similares aos encontrados nos escoamentos multifasicos
considerados. Com isso, realizamos uma avalia¢dao de desempenho das técnicas de adaptacio

testadas, bem como ciclos de teste e corre¢do da biblioteca.

A simulagdo de particulas suspensas em fluidos € um campo amplo, exigindo diferentes
métodos de acordo com o tamanho das particulas em relagdo as caracteristicas do fluxo.
Em uma escala mesoscopica, € necessdrio considerar o acoplamento de forcas das particulas
com o fluido, o que é obtido na simula¢do numérica direta (DNS) calculando diretamente
as forcas hidrodindmicas sobre as particulas a partir do fluxo do fluido. Esta simulacio
direta pode ser a unica ferramenta tedrica capaz de estudar os fendmenos complexos de
interagdes particula-parede e particula-particula, encontrando aplicacdes em simulagdes de
erosdo fluvial (ilustrado na figura 1.1), transporte lubrificado, sedimentacdo de hemaécias,
dentre outras [12, 28].

Figura 1.1: Simulac¢ao de fluxo erosivo de um particulado cimentado. Obtido de [12].

Outro processo de interesse € o processo de decantacdo com grande quantidade de gotas,
ilustrado na figura 1.2. Neste caso podem ocorrer processos de coalescéncia, separacdo de

gotas, assim como interagdes complexas com a parede.

Por fim, o estudo de ascensao de bolhas é um tépico de interesse para entender processos
de tranporte de gases em fluidos, como metano gerado no solo de represas hidrelétricas,
vapor em fluidos em ebuli¢do, rea¢des quimicas, dentre outros [9, 10, 19]. Um aspecto ainda
pouco explorado em simulagdes € o efeito da esteira turbulenta gerado em um trem de bolhas,

que aumenta a velocidade terminal em compara¢do com uma bolha isolada [9].

3 Acronimo da lingua inglesa para Direct Numeric Simulation.



4 1.2. ORGANIZACAO

Figura 1.2: Decantacdo, processo de separacdo de fluidos por gravidade.

1.2 Organizacao
Esta dissertacdo estd organizada como segue:

e No Capitulo 2, apresentamos defini¢des basicas sobre malhas, incluindo sua formula-

¢do matemadtica e consideragdes de implementacdo da estrutura de dados.

e No Capitulo 3, discutimos sobre métodos de adaptacdo dinamica da malha, seus bene-

ficios e consideracdes de implementacao.

e No Capitulo 4, apresentamos os modelos fisicos utilizados para as simulagdes deste

trabalho e os fendmenos por ele aproximados.

e No Capitulo 5, mostramos 0s aspectos computacionais deste trabalho, modelando os
experimentos de modo a ressaltar caracteristicas importantes que esperamos de uma

biblioteca de malhas adaptativas.

e No Capitulo 6, apresentamos os resultados obtidos e a avaliagdao de desempenho reali-

zada, comparando diversas medidas de interesse entre diferentes implementagdes.

e Finalmente, no Capitulo 7, discutimos as contribui¢des deste trabalho, assim como
orientacdes para trabalhos futuros.



CAPITULO

Malhas e estruturas de dados

Neste capitulo revisamos alguns conceitos basicos envolvendo malhas ndo estruturadas.
Serdo introduzidas no¢des relacionadas a tipo de malhas, estruturadas e ndo estruturadas,
células, faces, cantos, vértices, e algumas relagdes topoldgicas. Além disso, serd apresen-
tada uma pequena documentacdo da biblioteca de elementos finitos FEPiC++4-, bem como a

documentagdo da estrutura de dados de malhas contida nesta.

2.1 Malhas

Esta secdo € dedicada a apresentar os conceitos fundamentais para contextualizarmos as

malhas estudadas neste trabalho.

Definicdo 1 (Fecho convexo) Dado um conjunto de pontos P = {p1,p2,...,pm} em R™, o
fecho convexo de P, denotado por CH(P), é o menor subconjunto fechado e convexo de R™

que contém P. Este subconjunto é unico, e pode ser caracterizado pela seguinte expressdo:

CH(P) = {x eR"

v=Y N talque Y Ni=1\>0,i= 1,2,...,n} (2.1)
=1 =1

Definicdo 2 (Simplexo) O conceito de simplexo é uma generalizacdo dos tridngulos em R?
e tetraedros em R? para dimensdes arbitrdrias. Um simplexo de R™ é o fecho convexo de

n + 1 pontos independentes de modo afim, isto é, dados os pontos {p1,pa2,...,Pni1}, 0SSN

5



6 2.1. MALHAS

vetores {p1 — P2, ..., D1 — Pn+1} Sdo linearmente independentes. Como jd dito, um simplexo

de R? é um tridngulo e de R® um tetraedro.

Definicao 3 (Dimensao) Dado um elemento que contém o conjunto de pontos
P = {p1,pa,-..,pm}, este é dito de dimensdo n se existem exatamente n + 1 pontos in-
dependentes de modo afim. No caso dos simplexos, sua dimensdo é sempre igual a dimensdo

do espaco onde este é definido.

O termo malha pode ser definido como cole¢des de pontos, arestas e poligonos que
definem um subconjunto do espaco R". Mais do que definir, as malhas sdo geradas para
discretizar os subconjuntos, representada por elementos que guardam informacdes topol6-
gicas e espaciais do objeto que representa, o que nos permite obter informagdes sobre este
de acordo com o tipo de elemento e sua vizinhanga. A seguir apresentamos a nomenclatura

sobre elementos utilizada neste trabalho.

Definicao 4 (Célula) Os elementos de maior dimensdo da malha sdo chamados de células.
Malhas mistas apresentam diferentes tipos de células, enquanto malhas ndo-mistas apresen-
tam um uinico tipo. Neste trabalho utilizamos apenas malhas ndo-mistas, de modo que seu
tipo de elemento pode ser utilizado para caracterizd-la. Em R? as células sdo poligonos
como tridngulos, quadrildteros, hexdgonos, e outros; em R3 sdo tetraedros, hexaedros, e ou-
tros. Neste trabalho sdo consideradas apenas células dadas por tridngulos, quadrildteros,

tetraedros e hexaedros, que sdo ilustrados na figura 2.1.

(a) Triangulo (b) Quadrilatero (c) Tetraedro

(d) Hexaedro

Figura 2.1: Ilustracdo dos tipos de células utilizadas neste trabalho.

Definicao 5 (Face) Dada uma célula C, as faces sdo os elementos de maior dimensdo sobre
a fronteira de C. Para os tridngulos e quadrildteros as faces sdo as arestas; para tetraedros

e hexaedros, sdo tridngulos e quadrildteros, respectivamente.
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Definicao 6 (Canto) Os cantos sdo os elementos que estdo contidos na fronteira das células
e possuem uma dimensdo a menos que as faces. Em R? os cantos sdo dados por vértices

(conforme serd definido a seguir), e em R? os cantos sdo arestas.

Definicao 7 (N6) Os nds sdo todos os pontos no espaco contidos na malha, podendo se
localizar tanto no interior quanto na fronteira dos elementos de maior dimensdo. Em geral,
no contexto de simulacées fisicas, a cada no sdo associados graus de liberdade dos métodos

numéricos empregados sobre a malha.

Definicao 8 (Vértice) Os vértices sdo os pontos no espaco que sdo extremos a todos os
elementos de maior dimensdo, ou seja, nunca sdo interiores a outros elementos. Como jd

dito, em R? os vértices coincidem com os cantos.

Em uma malha os elementos possuem informagdes espaciais como sua posi¢ao, tamanho
e forma; e também topoldgica que fornecem dados sobre a vizinhanca do elementos, como
a quais elementos este possui intersecdo. A seguir introduzimos também algumas nog¢des

topoldgicas importantes que caracterizam as relacdes entre os elementos de uma malha.

Definicao 9 (Células adjacentes) Dadas duas células c; e cs, estas sdo ditas adjacentes se

a intersegdo entre elas é uma face comum.

Definicao 10 (Incidéncia) Dados dois elementos p e q de quaisquer dimensdes contidos em
uma malha, supondo sem perda de generalidade que p tem dimensdo menor que q, p e q sdo

ditos incidentes se p é contido em q.

Definicao 11 (Estrela) Dado um elemento p contido em uma malha M, a estrela (star, em
inglés) de p, denotada por S(p), é conjunto de todos os elementos de M que contém p, o

que pode ser definido como:
Sp)={eeM:pCq} (2.2)

Definicao 12 (Elo) Dado um elemento p contido em uma malha M, o elo (link em inglés)
de p, denotada por L(p), é o conjunto dos elementos que pertencem a fronteira da estrela de

D, 0 que pode ser defido como:
L(p) ={q€ M:qC05(p)} (2.3)

A estrela e o elo de um ponto sdo ilustrados na figura 2.2.
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(a) Estrela de um ponto (b) Elo de um ponto

Figura 2.2: Ilustracdo da estrela e do elo de um ponto.

Fundamentalmente podemos classificar malhas entre dois tipos: malhas estruturadas e
ndo estruturadas. Em malhas estruturadas a topologia € regular, e cada n6 interno da ma-
lha possui um nimero constante de elementos em sua estrela, sendo isomorfa a uma grade
cartesiana regular, como pode ser visto pelo ilustrado na figura 2.3(a). Tais malhas sdo bas-
tante simples de se manipular, porém nao possuem propriedades necessarias para simulacdes
complexas, como adaptatividade, o que restringe bastante sua area de aplicagao.

As malhas ndo estruturadas tém a seu favor sua adaptagcdo a geometrias complexas, pos-
sibilidade de realizar uma gradag¢do de tamanho entre regides, sem que iSso necessariamente
prejudique a qualidade dos elementos, e grande generalidade de aplicagdes possiveis . Po-
rém, ao contrdrio das malhas estruturadas, sua topologia nado € regular, o que demanda uma

estrutura de dados mais complexa para manipuld-las, como ilustrado na figura 2.3(b).

iR

(a) Malha estruturada (b) Malha nao estruturada

Figura 2.3: Exemplos de malhas estruturadas e ndo-estruturadas.

Como discutido em [2, 11], para realizar um projeto de implementacdo de uma estrutura

de dados, devem ser levados em conta alguns requisitos, como:
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e Eficiéncia em tempo e memoria, de modo que operacdes de buscas e modificacdes
sobre elementos sejam eficientes € a0 mesmo tempo minimizem a demanda por arma-

zenagem em memoria.
e Neutralidade da linguagem de programacao utilizada.

e Entradas e saidas convenientes, facilitando assim a comunicacao entre diferentes mo-

dulos da aplicacgdo.

e Ficil extensdo e suporte a estrutura, e facil comunicacdo entre os médulos que facili-

tem paralelizacdo.

Porém, integrar e satisfazer tais requisitos muitas vezes pode ser uma tarefa dificil. Por
isso, grande parte das estruturas de dados sdo idealizadas para serem utilizadas em uma
determinada aplicacdo, otimizando os pontos mais impactantes num contexto especifico.

A seguir apresentamos a biblioteca de simulac¢ao fisica FEPiC++-, que visa ser uma op-
cdo para um rapido desenvolvimento de aplicagdes de simulacido em especial para 0 método
de elementos finitos. Dentro desta biblioteca foi implementado um pacote de malhas ideali-

zado para otimizar o acesso a informacao.

2.2 Introducao a biblioteca FEPiIC++

A biblioteca de elementos finitos Finite Element Programming in C++ (FEPiC++) foi
desenvolvida com o objetivo de sanar uma caréncia de softwares livres de boa qualidade na
area. A biblioteca possibilita rdpido desenvolvimento de simulagdes computacionais com
malhas adaptativas, em especial voltada para o método dos elementos finitos, embora possa
ser aplicada para a implementagdo de outros métodos.

Para sua implementacdo foi utilizada a linguagem C++4-, que oferece boas opg¢des de
encapsulamento, em um paradigma de orientacdo a objeto. Além disso, foram levadas em
consideracdo funcionalidades da linguagem, como femplates, tornando-a bastante genérica
e maledvel a aprimoramentos.

A biblioteca FEPiC++4 traz diversos pacotes que possibilitam um rdpido desenvolvi-
mento de aplicacdes de simulacgdo fisica, que podem ser encontrados no diretério Fepic do

diretorio raiz da biblioteca:

e mesh: Implementacdo da estrutura de dados de malha idealizada, com fun¢des utilita-

rias sobre malhas, como checagem de consisténcia e entrada/saida;

e mesh_tools: Pacote para manipulagdo de malhas, onde se deu parte dos desenvolvi-

mentos do presente trabalho.
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dofhandler: Pacote para manipulacio de graus de liberdade (DOFs') de um modelo

fisico, administrando a renumeracdo entre os graus de liberdade e os nés da malha;

e shapefunctions: Pacote com diversas funcdes de forma (constante, triangular, etc.)
para diversos tipos de elementos 2D e 3D, necessdrias para métodos de elementos

finitos;

e quadrature: Pacote para integracdo numérica das fun¢des de forma sobre diversos

tipos de elementos 2D e 3D;

e custom_eigen: Pacote com utilidades para integragdo com a biblioteca de algebra li-

near Eigen [18].

2.3 Estrutura de dados

A estrutura de dados de malhas implementada na FEPiC++ foi a base para todas as
implementagdes deste projeto. O objetivo do desenvolvimento de uma nova estrutura para
0 armazenamento € manipulacdo de malhas foi a otimizacdo do acesso a dados da malha,
devido ao grande nimero de informacdes acessadas pela implementagdo no método dos

elementos finitos.

A implementacao € baseada na estrutura half-face [2]. Uma das preocupacgdes para a
defini¢do da estrutura foi a minimizacdo do custo computacional necessdrio para a extracao
dos dados pelo método numérico. Outro ponto € a generalidade das entidades, possibilitando
inserir uma grande variedade de tipos de elementos, e facilitando diversas implementagdes

tanto no escopo da malha, quanto de métodos numéricos.

Na secdo 2.3.1 fazemos uma breve descri¢do das estruturas de dados Half-Edge e Half-

Face utilizadas, e na se¢do 2.3.2 detalhamos a implementacgao realizada.

2.3.1 Half-Edge e Half-Face

As estruturas Half-Edge e Half-Face sdo estruturas andlogas, sendo a Half-Edge para ma-
lhas superficiais e a Half-Face para malhas volumétricas. O conceito principal, proposto em
[22], é centrado nas faces das células. Cada face (seguindo o que foi definido anteriormente,
onde em 2D as faces sdo arestas) € divida em duas half-faces de orientacdes opostas, que sao
ditas irmas, como ilustrado na figura 2.4. Cada half-face conhece sua half-face irma. Assim,
com base no conhecimento das half-faces irmas e na orientacdo das células é possivel obter

relagdes de vizinhanga entre os elementos, realizar buscas e percorrer a malha.

'Do inglés degree of freedom
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Figura 2.4: Ilustracdo do conceito principal da estrutura de dados Half-Face.

Tais estruturas vem sendo estudadas e usadas amplamente em geometria computacio-
nal por sua generalidade e compreensividade, que sdo condi¢des para que seja possivel a

representacdo de malhas dadas em diversos tipos de entrada.

2.3.2 Implementacao

Em uma implementacio de estrutura de dados, os elementos de uma malha podem ser
representados de duas maneiras: explicitamente ou implicitamente. Estruturas implicitas
visam minimizar 0 uso de memoria, armazenando apenas os dados indispensaveis sem re-
dundancias. Apesar de ser econdmica no uso de memoria, tal tipo de estrutura exige um
maior processamento, pois informagdes necessdrias que ndo estejam armazenadas devem ser

extraidas por operagdes realizadas sobre os dados disponiveis.

Ja estruturas explicitas armazenam o miximo de dados necessarios, de modo que a mai-
oria das informagdes sdo obtidas por acesso direto. Isso exige pouco potencial de proces-
samento, porém um maior uso de memoria. Deve-se tomar precaugdes para que o acesso a

memoria ndo se torne o gargalo da aplicagdo.

A estrutura de dados implementada para a biblioteca FEPiC++- utiliza a representagdo
explicita, inspirada nos trabalhos [7, 20, 21]. Todos os seus elementos sdo representados
por objetos apropriados, que por sua vez armazenam dados necessarios para acessar suas

adjacéncias de maneira direta, ou com poucas operagdes.

Na estrutura de dados da FEPiC++- as entidades de uma malha sdo classificados em dois
tipos: Células e Elementos de Células. Os Elementos de Células sio divididos em trés
tipos: Faces, Cantos e Pontos. Para esta implementacdo sdo apenas consideradas malhas
nao mistas, ou seja, que possuem apenas um tipo de célula. Assim, para cada tipo de malha o
tipo de suas Células, Faces, Cantos e Pontos sao pré determinados de acordo com a tabela
2.1.

As classes que representam os elementos da malha seguem o diagrama de hierarquia de
classes apresentado na figura 2.5. Tanto as células como os elementos de células herdam

da classe Labelable atributos para serem usados como marcadores (tags), que na pratica
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Figura 2.5: Diagrama de hierarquia de classes da estrutura de dados d
implementada na FEPiC++.
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sdo usados principalmente para armazenar valores que representam propriedades fisicas dos

elementos.

Os objetos que representam os elementos da malha sdo armazenados em
neres para as células, faces, cantos e pontos. Cada objeto, ao ser armazenado
contéiner, € identificado por um niimero — que chamaremos de identificador

sitivo e unico para cada elemento. O identificador de cada elemento € assoc

quatro contéi-
em seu devido
— inteiro, po-

iado a posicao

deste na memoéria. O contéiner, além de gerenciar os identificadores, também gerencia a

disponibilidade de memoria para armazenagem dos objetos, podendo realoca-los de acordo

com a necessidade.
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Dimensao Célula Face Canto Ponto
1D Edge<N> Ponto Ponto Ponto
2D Triangle3 Aresta de dois nés Ponto Ponto
2D Triangle6 Aresta de trés nos Ponto Ponto
2D Quadrangle4 Aresta de dois nés Ponto Ponto
2D Quadrangle8 Aresta de trés nds Ponto Ponto
2D Quadrangle9 Aresta de trés nds Ponto Ponto
3D Tetrahedron4 Triangulo de trés nds Aresta de dois n6s  Ponto
3D Tetrahedron10 Tridngulo de seis nds Aresta de trés n6és  Ponto
3D Hexahedron8  Quadrilatero de quatro nés  Aresta de dois ndés  Ponto
3D Hexahedron20  Quadrilatero de oito nds  Aresta de trés nés  Ponto
3D Hexahedron27  Quadrilatero de nove nés  Aresta de trés nés  Ponto

Tabela 2.1: Tabela de tipos de elementos suportados em cada tipo de malha.

Cada célula guarda todos os identificadores que referenciam os objetos que representam
seus elementos (nds, cantos e faces) tomando como padrdo a convengdo CGNS [13] de
numeracdo local destes elementos. Além das referéncias para seus elementos, as células
guardam a referéncia para as células adjacentes e sua posicao de incidéncia, de acordo com a
face onde estas células incidem. Deste modo o acesso aos elementos e a vizinhanca de uma

célula é bastante direto.

Além do acesso direto, a grande vantagem desta estrutura é o fato de acoplar aos e-
lementos da malha conceitos fisicos, através do uso dos marcadores herdados da classe
Labelable (tags), facilitando a manipulagdo e administragdo de informacdes importan-
tes ao longo das simulacdes. As operacdes de adaptacdo de malha foram implementadas
usando esta funcionalidade para manter, de acordo com regras pré estabelecidas, os mar-
cadores associadas aos elementos da malha ao longo de toda uma simulacdo. Isso traz ao
usudrio uma grande facilidade, pois nao € necessario que este realize implementacdes exter-
nas a ED de malha para manter e administrar o valor dos marcadores. Contudo, o nimero de

tags é limitado, o que teve que ser contornado em algumas aplicacdes.

2.4 Operacoes topologicas

Para que uma biblioteca suporte a adaptatividade da malha, sdo necessarias operagdes
topoldgicas [6, 15], ou seja, operacdes que mudam a conectividade dos elementos, como
insercdo e remogado de elementos. Neste trabalho foram implementadas uma série de opera-
coes sobre o pacote de malhas, levando em consideracdo as informagdes fisicas contidas na

malha.

Para realizar simulacdes de escoamentos multifdsicos, é necessario identificar as regides

da malha que correspondem a cada fase. Isso € feito através de marcadores(tags) associados
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a cada uma destas, como ilustrado na figura 2.6. Em simulag¢des utilizando a formulacao
Lagrangeana ou ALE a malha se deforma, e muitas vezes sdo necessdrias adaptacdes para
reparar sua qualidade. Tais adaptacdes podem ser realizadas por meio de operagdes topo-
légicas, o que gera a criagdo de novos elementos ou ao colapso de antigos. Durante uma
adaptacgdo € necessario um cuidado especial com as tags, pois caso contrério as informagdes
sobre as regides que correspondem a cada fase sao perdidas, comprometendo a representacao

do dominio fisico na simulacdo.

I Interface
Hm Parede
N BN Fluido 1

Bl 3 Fluido 2

Figura 2.6: Identificacdo das fases em uma malha.

Em geral, neste trabalho as adaptagdes envolvendo mudanca topoldgica na malha se ba-
seiam nas seguintes operacoes: a inser¢ao de um ponto sobre uma aresta, colapso de arestas e
flipping de aresta. Este dltimo é muito conhecido por ser a base da triangulacdo de Delaunay,
e consiste na inversao de uma aresta para melhorar a qualidade dos elementos adjacentes,

como mostrado na figura 2.7.

w w
Z Z

N

X X
Yy Yy

Figura 2.7: Ilustracdo da operacdo topoldgica de flipping de aresta.

Ao longo das adaptacOes dinamicas existem dois marcadores que devem ser preservados

em uma geometria:
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e Tag fisica: indica de qual material € esta parte da geometria.

e Tag bloqueadora: diz se esta parte da geometria estd bloqueada para distor¢des cau-
sadas pelas adaptacdes. Se o marcador € true, o elemento nao pode ser movimentado
ou distorcido pela adaptacdo a menos que esteja interagindo com outros elementos do
mesmo material, como serd explicado a seguir. Caso contrério, ele € livre para passar

por adaptacdes.

Para que a adaptacdo seja capaz de preservar tais marcadores € necessario estabelecer cri-
térios para a interacdo entre geometrias de diferentes marcadores, além de como eles podem

ser atribuidos ao longo da geometria.

Para esta aplicac@o s@o usados os seguintes critérios para a atribui¢do dos marcadores:

e Tag fisica: Os marcadores fisicos ndo apresentam nenhuma restricdo quanto a atribui-
¢do aos elementos. Qualquer elemento (nd, face, canto ou célula) pode ter qualquer

marcador fisico independente dos marcadores fisicos dos elementos adjacentes a ele.

e Tag bloqueadora: Os marcadores de bloqueio indicam se um elemento pode ser movi-
mentado ou distorcido pela adaptacdo de malha. Por exemplo, quando movimentamos
um ponto, movimentamos também as arestas incidentes a este. Para evitar casos como

este, as seguintes regras sao estabelecidas:
— uma aresta sé pode ser bloqueada se seus dois vértices extremos forem bloquea-
dos;
— uma célula s6 pode ser bloqueada se todas as suas arestas forem bloqueadas.

Qualquer caso diferente destes € permitido. Como nos casos utilizados aqui, realiza-

mos apenas movimentacao de pontos, portanto nao sao necessarios outros critérios.

Dados estes critérios, os operadores topoldgicos foram projetados para que as fags sejam

preservadas, e operam da seguinte maneira:

e Nas operagdes de colapso de aresta:

— se um dos vértices € bloqueado, o colapso ocorrera sobre este vértice, € sua fag

serd preservada;

— se ambos os vértices forem bloqueados, o colapso s6 ocorrerd se ambos possui-
rem a mesma fag fisica, assim como a aresta entre eles, ou seja, se todos os ele-
mentos forem do mesmo material. Se ndo tiverem a mesma tag fisica o colapso

nao ocorrera;
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— se nenhum vértice for bloqueado, o colapso ocorrerd em um ponto sobre a aresta
que pode ser determinado por um parametro ¢ do método que realiza o colapso,

e a tag fisica de menor valor serd preservada.
e Nas operagdes de inser¢dao de pontos sobre aresta:

— o ponto inserido sempre herda as tags fisica e bloqueadora da aresta sobre a qual

€ inserido, independente do valor das tags das células incidentes.
e Nas operagdes de flipping de aresta:

— o flipping s6 é permitido em arestas ndao bloqueadas.

Com tal metodologia é possivel realizar adaptacdes dindmicas, preservando a represen-

tacdo das fases do dominio fisico, como podera ser visto ao longo deste trabalho.



CAPITULO

3

Adaptacao de malhas

Neste capitulo sdo mostradas diversas técnicas para malhas adaptativas. Na secdo 3.1
sdo introduzidas técnicas de adaptacdo local, que sdo entdo descritas nas se¢des 3.2 e 3.3.
Na secdo 3.4 descrevemos meios de evitar efeitos colaterais de tais técnicas, como a ndo
conservacao de massa entre os fluidos. Na se¢do 3.5, discutimos a comunicacdo entre a

ferramenta de adaptacao e o solver.

3.1 Meétodos de adaptacao de malha

Os métodos de adaptacdo de malhas podem ser globais ou locais. Em métodos globais,
também chamados métodos de remalhamento, toda a malha € afetada pela adaptacdo e muitas
vezes € totalmente reconstruida. Muitos destes métodos possuem a grande vantagem de
possuirem garantias tedricas dos limitantes de qualidade sobre a malha resultante, porém
sdo bastante custosos computacionalmente e podem ser suscetiveis a difusdo numérica: a
introdugdo de novos elementos exige que as grandezas fisicas associadas sejam interpoladas
a partir dos elementos anteriores. Reintroduzir elementos na mesma regido da malha pode

provocar uma difusdo artificial destas grandezas, o que € altamente indesejavel.

Em métodos locais, a cada passo apenas uma regido é adaptada, ocorrendo onde sdo
detectados elementos de md qualidade, resultando na melhoria da malha como um todo. As

operagOes topoldgicas descritas anteriormente sdo empregadas para melhorar a qualidade da

17
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malha, e para isso é necessdrio definir quando e quais operacdes devem ser empregadas.

Podemos operar de duas maneiras:

1. A primeira e mais simples, opera iterando vdrias vezes sobre os elementos da malha,
realizando apenas um tipo de operagdo a cada passagem pelos elementos que ndo sa-
tisfacam o critério de qualidade estabelecido. Nesse processo algumas questdes devem
ser levadas em consideracdo, pois a escolha da ordem em que as operacdes sao utili-
zadas afeta o resultado final, e pode gerar alguns comportamentos indesejados, como

picos de memoria ou perda de precisdo numérica.

2. Outra maneira de realizar as adaptacdes sdo as técnicas de otimizacao discreta. Tais
técnicas operam selecionando ordenadamente vizinhangas de elementos da malha,
chamado cluster, onde pelo menos um elemento ndo satisfaz o critério de qualidade,
e determina dentre um conjunto de configuracdes possiveis para este cluster aquela
que prové a melhor qualidade para aquela vizinhanga, sem afetar a qualidade dos ele-
mentos externos. Este tipo de técnica tem a vantagem de, a cada operacdo aplicada,
sempre resultar em uma malha de qualidade melhor ou igual a anterior. Contudo, esse

processo de otimizacao pode ficar preso em minimos locais.

Estimativas de erro do método dos elementos finitos estdo relacionadas a caracteristicas
geométricas dos elementos da malha, como tamanho e forma. Os critérios de qualidade
podem ser definidos de acordo com as caracteristicas conhecidas a priori ou a posteriori do

comportamento da solu¢do sobre o dominio fisico.

Em regides onde se deseja maior precisdo na solu¢do, elementos menores sao desejiveis.
Em regides onde a solucdo € suave, elementos maiores podem minimizar o custo computa-
cional dos métodos numéricos. Ao mesmo tempo, como mostrado em [29], angulos muito
grandes podem prejudicar a simulagdo, dificultando a interpolacdo da solu¢cdo em casos onde

o gradiente € grande.

Em outros casos, medidas que considerem a anisotropia da solu¢cdo podem ser de bastante
utilidade, gerando malhas adequadas para capturar caracteristicas importantes do comporta-

mento da solu¢do desejada, como mostrado na figura 3.1.

Dadas tais consideracdes, um bom critério de qualidade deve utilizar tanto o tamanho
quanto a forma dos elementos: a forma € crucial para a interpolagdo da solucdo sobre o
dominio, e se ndo levarmos em consideracdo o tamanho, podemos gerar malhas refinadas
em demasiado, causando um custo computacional elevado. Neste trabalho utilizamos uma
métrica que utiliza ambas as caracteristicas para o critério de qualidade, como proposto em
[8, 11], fazendo os ajustes necessarios para adequé-la a cada um dos métodos mostrados nas

secoes 3.2 e 3.3.
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(a) Funcgdo que representa uma possivel so- (b) Malha adaptada para considerar a aniso-
lucdo. tropia da fung@o.

Figura 3.1: Ilustracdo do uso de métricas anisotropicas em adaptacdo de malhas. Figuras
retiradas de [23].

3.2 Meétodo heuristico de adaptacao local

Os métodos heuristicos sao largamente utilizados por diversos motivos, como: facil im-
plementacdo, requerendo poucas ou nenhuma estrutura auxiliar; facil modificacdo, depen-
dendo muitas vezes de apenas alguns pardmetros; e apresentam bons resultados, desde que
se conheca a dindmica das adaptacdes e sua dependéncia aos parametros utilizados, como

critérios de qualidade.

Bons resultados podem ser obtidos ao custo de um pouco de experiéncia por parte do
usudrio para estabelecer a ordem e os critérios que dominam a adaptagdo dinamica. Neste
trabalho utilizamos técnicas de refinamento, simplificacdo e suavizagdo de malhas, onde as
operacdes topoldgicas sdo aplicadas de acordo com critérios pré-estabelecidos, iterando pela

malha e aplicando uma operagdo por vez.

3.2.1 Simplificacao e Refinamento de malha

Os métodos de simplificagdo e refinamento de malha fazem parte das adaptacdes do tipo
h, também chamadas h-adaptacdo. Tais métodos utilizam operagdes que alteram o tamanho
dos elementos da malha, como colapso e divisao de arestas. Tais operagdes podem ser usadas
de duas maneiras: para controlar o tamanho dos elementos segundo um campo de tamanhos
d(x,t) sobre a malha em um tempo ¢, aplicando divisdes em elementos considerados muito
grandes, e colapso em elementos considerados pequenos; ou como controle de qualidade

com base em medidas que levem em consideracdo a forma dos elementos.
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Neste trabalho utilizamos a primeira abordagem, definindo um campo de tamanhos nao
uniforme, onde os tamanhos sdo dados em funcao da distancia do ponto a interface. Dado
tal campo 0(x, t) definido sobre a malha em um tempo ¢, como proposto por [11] a seguinte

medida adimensional € definida:

1
Le(t) = /eé(x,t)dl 3.1)

onde L, = 1 é o caso 6timo. Com tal medida, definimos um intervalo aceitavel [ L,,in, Linaz]-
Fazemos o colapso sobre arestas onde L. < L,,;,, € fazemos a divisdo sobre arestas onde
L. > L.

(a) Aresta pequena (b) Colapso de aresta

(c) Aresta grande (d) Divisédo de aresta

Figura 3.2: h-adaptacdo: (a) e (b) ilustram simplificacdo de malha, (c) e (d) ilustram
refinamento de malha.

A figura 3.2 ilustra as estratégias de h-adaptacdo utilizadas neste trabalho. Considere a
mesma malha dada nas figuras 3.2(a) e 3.2(c), sobre a qual definimos um campo de tama-
nhos ndo uniforme com valores menores na parte inferior € maiores na parte superior. Na

figura 3.2(a) destacamos uma célula contendo uma aresta considerada pequena, sendo co-
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lapsada para gerar a malha mostrada em 3.2(b). O caso similar para refinamento € mostrado
em 3.2(c), onde mostramos uma célula com uma aresta considerada grande, a qual € entao

dividida gerando a malha mostrada em 3.2(d).

3.2.2 Suavizacao Laplaciana

Existem vérios métodos de suavizagcdo de malhas, que buscam reposicionar os pontos de
modo a melhorar a malha segundo algum critério, o que pode ser feito por: processos de
otimizacao, segundo alguma funcdo de custo; simulagdes fisicas, por exemplo modelando a
malha como um sistema massa-mola e buscando seu estado de minima energia; ou baseados

em médias, dentre os quais estd a suavizacdo Laplaciana.

O método de suavizacido Laplaciana € um dos métodos mais simples e populares de
suavizagao de malha, que consiste em reposicionar os pontos para o baricentro de sua estrela,
o que pode ser obtido pela média das coordenadas dos pontos contidos no elo do ponto, ou

seja:

32“—% Z)Xj

xJ € L(x*
onde L(x’) é o elo do pontos X', € n’ é 0 nimero de pontos contido em L(x*).

Se a estrela do ponto é concava, esta média pode levar a um ponto fora da mesma, e o
reposicionamento gera elementos invélidos, como ilustrado na figura 3.3(b). Neste caso a

adaptagdo ndo deve ser realizada.

(a) Reposicionamento no caso con- (b) Reposicionamento no caso cOn-
VEXO. cavo.

Figura 3.3: Exemplos do reposicionamento de um vértice pela suavizagcdo Laplaciana,
figura retirada de [31].
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3.2.3 Algoritmo de adaptacao local

O método heuristico de adaptacao é dado pelo algoritmo 1 a seguir.

Algoritmo 1 Adaptacio de malha pelo método heuristico
Entrada: malha M
T <+ CAMPODETAMANHOS(M)
para todo e € ARESTAS(M) faca
L. <~ COMPRIMENTO(e)
Loin, Lmaz < LIMITANTES(T, €)
se | < l,,;, entao COLAPSE(M, ¢)

se [ > l,,4. entdo DIVIDA(M, ¢)

SUAVIZACAOLAPLACIANA(M)
para todo e € ARESTAS(M) faca
se ARESTAEINVADIDA(M, ¢) entdo FLIP(M, ¢)

Inicialmente realizamos operagdes de simplificagdo e refinamento sobre a malha, colap-
sando as arestas pequenas e dividindo as arestas grandes, de acordo com o critério prescrito
pelo campo de tamanhos. As arestas sdo colapsadas apenas se as regras da operacao topo-
l6gica permitirem, como a conservacao de massa, apresentada na secdo 3.4. Em seguida,
realizamos a suavizacdo laplaciana sobre a malha e, finalmente, realizamos a operacdo de
flipping sobre as arestas invadidas [30]. Vale citar que nio garantimos que a malha seja de
Delaunay.

Apesar deste método ser bastante simples e ndo possuir garantias tedricas de limitantes

de qualidade, obtivemos bons resultados, como mostraremos no capitulo 6.

3.3 Otimizacao discreta por adaptacoes locais

Definimos a qualidade da malha (ou de uma sub-malha) 7 por:

Q, = min{Qx, k € 7}

se k é o pior elemento da malha (i.e., Q7 < Q,Vk) na atual iteragdo do algoritmo de
adaptacdo, a sub-malha M3 formada por k e seus vizinhos é avaliada. Nesta sub-malha sdo
consideradas uma série de possiveis configuragdes topoldgicas, obtendo a configuragdo que
otimiza a qualidade da sub-malha Mj-. Se M; # M-, adaptamos M para M;-. Este
processo garante que a cada passo a malha seré de fato otimizada.

As sub-malhas onde aplicamos a adapta¢do sao de dois tipos:

e Cluster de ponto: sdo todas as células que contém um dado ponto, i.e., as células da

estrela do ponto.
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e Cluster de aresta: sao as duas células que compartilham uma dada aresta, ou no caso

de arestas de bordo a célula que a contém.

X

(a) Cluster de ponto. (b) Cluster de aresta.

Figura 3.4: Tipos de cluster

Figura 3.5: Configuragdes possiveis para cluster de ponto.

Cada tipo de cluster admite um conjunto de possiveis configuragdes topoldgicas onde a
qualidade € avaliada para o processo de adaptacdo. Em um cluster de ponto sdo considerados
os casos de colapsar cada aresta incidente ao ponto ou mover o ponto para o centroide de
sua estrela, como ilustrado na figura 3.5. Devem-se excluir os casos que gerem elementos
invertidos ou degenerados. Em um cluster de aresta sdo considerados os casos de inserir
um ponto sobre o centro da aresta, ou realizar o flip de aresta, como ilustrado na figura 3.6.
Estas operagdes possibilitam tanto a simplificacdo quanto o refinamento da malha, sempre

garantindo que o processo leve a uma malha otimizada.
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Figura 3.6: Configuracdes possiveis para cluster de aresta.

Para medir a qualidade de cada cluster, devemos inicialmente medir a qualidade das
células da submalha, dado que o minimo dentre elas define sua qualidade. Isto deve ser

devidamente atualizado a cada adaptacdo, mantendo a consisténcia dos dados.

Algoritmo 2 Adaptacdo de malha pelo método de otimizacdo discreta
Entrada: malha M
Entrada: critério de qualidade Q*
() < QUALIDADE(M)
se () < Q" entao
L[]
para todo p € PONTOS(M) faca > Adaptagdo dos clusters de ponto
C, <= CLUSTER(p)
@p < QUALIDADE(C))
se (), < QQ* entdo INSERE(L, C,)
para todo C € ORDENA(L) faca
C <+ MELHORCONFIGURACAO(C)
L+ 1]
para todo ¢ € ARESTAS(M) faca > Adaptacao dos clusters de aresta
C. < CLUSTER(e)
(. < QUALIDADE(C,)
se (). < (Q* entao INSERE(L, C,)
para todo C € ORDENA(L) faca
C < MELHORCONFIGURACAO(C)

3.4 Conservacao de massa

Ao aplicar adaptagdes de mudanca topoldgica sobre malhas que representam dominios
fisicos, estas ndo devem afetar propriedades fisicas dos fluidos envolvidos, como por exem-
plo a quantidade de massa. Porém, quando admitimos o colapso de arestas sobre a interface

que separa dois fluidos, tal variagdao pode ocorrer.
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Considere a figura 3.7(a): se a aresta e sobre a interface entre os fluidos 1 e 2 deve
ser removida, e € adotada a estratégia de colapsd-la em um ponto P sobre ela, a malha é
localmente alterada para a malha mostrada na figura 3.7(b). Visualmente podemos perceber

que o colapso causou a transferéncia da regido acinzentada do fluido 2 para o fluido 1.

F, F,

F1 Fl

(a) Malha inicial (b) Colapso sobre o ponto P

Figura 3.7: Transferéncia de massa causada pelo colapso de aresta.

Uma estratégia para evitar tal efeito € movimentar o ponto P de colapso de modo a

balancear a massa entre os dois fluidos, restaurando as quantidades iniciais.

Sejam P, e P, os pontos extremos de e, e F' a regidao da malha dada pela unido de todas

as células incidentes a P; ou a P, i.e.:

F={te M;P, ctouP, et} (3.2)

onde F' pode ser dividida em duas regides Fi e Fb, tal que F sdo células que pertencem ao
fluido 1 e Fy sdo as células que pertencem ao fluido 2. Definimos também A? (A{c ) a drea
inicial (final) da regido Fy e Aj (Ag ) a drea inicial (final) da regido F5, e com isso podemos

definir a variacdo causada pelo colapso como:

AA=A] — Al = AL — A] (3.3)

a variacao de drea na regido que representa o fluido 1 tem mesma magnitude e sinal contrario
a variacao na regido do fluido 2. Portanto, basta saber a variagdo em uma das regides que
representam os fluidos, e faremos toda a dedu¢do do método sobre a regido 1, sem perda de

generalidade.

Seja E o conjunto de tadas as m arestas e; contidas em F7, tal que s@o opostas a P; ou
a P, em algum tridngulo ¢;. Sejam os vértices de e; denotados a; e b;, com b, = a;1,1 =
1,...,m — 1, ordenados de maneira a preservar a orientagdo de ¢;, como ilustrado na figura
3.8.
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Figura 3.8: Numerac¢ao dos elementos para deducdo do método de conservagao de massa.

Quando a aresta e € colapsada sobre um ponto P, a drea final da regido pode ser calculada

como mostrado na equacgao (3.4).

d Pve_z €;

Al = A(P) = Z % (3.4)
e, €E

onde €; € a reta coincidente a e;, |e;| 0 comprimento de e; e d( P, r) é a fungdo distancia entre

o ponto P e aretar.

Tal expressdo pode ser vista como um fungido A : R? — R, cujas varidveis sdo as
coordenadas do ponto P de colapso. Utilizando A buscamos os pontos P* onde A(P*) =
Al. E possivel provar que A tem como curvas de nivel retas paralelas ao vetor al—b>m, e
consequentemente gradiente perpendicular a c@). Logo, o que estamos buscando ¢ uma
reta r* cujo valor seja igual a A? e todos os pontos de 7* serdo pontos de conservagio de

massa.

Para encontrar tal reta basta encontrar um ponto sobre ela, pois ja sabemos que ab,, €
seu vetor diretor. Para isso partimos do ponto P, € caminhamos na dire¢do s do gradiente de
A em sentido contrario ao sinal da variacdo de massa AA. E possivel provar que tal ponto

estd a uma distancia igual a 6* = 2—24— do ponto P.

lla1bml|

Podemos assim mover o ponto P para qualquer ponto sobre a reta r mostrada na equagao

(3.5), e teremos a conservacdo de massa em ambos os fluidos.

r:(P+6"8) 4+ Aarby,, N€R (3.5)

Este método pode ser adaptado e facilmente aplicado para adaptacdo de superficies li-
vres. Tanto no caso de interfaces entre fluidos, quanto em superficies livres, devemos tomar
cuidado para que tal deslocamento ndo gere células invertidas. Uma opcao para isso é bus-
car a menor perturbagéo possivel, que ocorre quando A = 0, logo P* = (P + ¢*S). Ainda

assim podem ocorrer a inversdo de elementos, o que deve ser tratado buscando uma posi¢ao
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védlida que pode ndo existir. Neste caso, a adaptacdo ndo deve ocorrer. Tais casos ndo siao
frequentes, pois a cada adaptacdo as variagdes sdo pequenas e consequentemente também as

perturbacgdes.

Figura 3.9: Movimentacdo do ponto colapsado de §* unidades na dire¢do perpendicular ao
vetor a;b,,, restaurando a quantidade de massa.

3.5 Comunicacao entre a adaptacao de malhas e o
solver

Quando realizamos adaptagdes de malha, novos nds sao inseridos ou movimentados, e é
necessdrio calcular o valor das grandezas fisicas nas novas posi¢des ocupadas. Para calcular
estas incognitas € necessario utilizar a configuragdo topoldgica da malha anterior a realizagao
da adaptacdo, para que seja possivel interpolar as fun¢des de forma e obter as informagdes
do novo ponto. A biblioteca de malhas € responsavel por definir as novas posi¢des, enquanto
o cdlculo é responsabilidade do solver, e para manter estes dois componentes desacoplados

precisamos estabelecer uma maneira para que eles se comuniquem durante a adaptagao.

Utilizaremos um exemplo onde temos uma cavidade onde serd inserido um né em seu
interior. Inicialmente, a malha é como mostrado na figura 3.10(a), e apds a inser¢ao a malha
passa a ser como na figura 3.10(b). Precisamos calcular o valor das grandezas fisicas no

ponto P,.,,. O algoritmo para a adaptagao € o seguinte:
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Algoritmo 3 Adaptacdo de malha

1. O solver detecta que € necessario uma adaptacdo em uma regido da malha.

2. O solver invoca a biblioteca de adaptacao, passando os identificadores necessarios que
definem a regido onde deve ser realizada a adaptacao.

3. A biblioteca de adaptacao realiza a modificagdo na malha, e retorna o identificador do
n6 gerado ou movimentado.

4. O solver continua a simulagdo com a malha alterada.

| |
R A

(a) Malha inicial. (b) Malha final.

Figura 3.10: Inser¢ao de um n6 na malha.

Quando a biblioteca de adaptacdo retorna o identificador do nd, o solver precisa calcular
o valor das incégnitas nesta nova posi¢ao. Se o solver possui uma estrutura de dados propria,
ele € capaz de calcular os valores das incgnitas sem problemas no novo ponto, pois sua
estrutura nao foi modificada pela adaptacdo, apenas a malha. O problema surge quando o
solver estd acoplado a malha: para fazer o célculo dos valores das incégnitas no novo ponto
o solver precisa conhecer a configuracao anterior da malha (no nosso exempo dado na figura
3.10(a)), porém no momento apds a adaptacdo o solver enxerga a configuracdo final (no
nosso exemplo dado na figura 3.10(b)), onde ndo € mais possivel construir uma interpolacao.

O problema gerado é: em que ponto fazer o célculo das incognitas na nova posi¢ao nodal?

Nao podemos fazer este calculo no solver antes de chamar a adaptacao, pois o solver nao
conhece a nova posi¢ao nodal a priori. A biblioteca de adaptagdo ndo € responsdvel pela
interpolagdo e portanto ndo consegue sozinha determinar os valores. Também, ndo podemos
fazer apds a adaptacdo, pois neste ponto a malha j4 foi alterada e ndo faz mais sentido fazer
a interpolacao baseda na malha.

Uma solucdo para isso € utilizar um callback, onde um objeto recebe uma referéncia
como pardmetro que lhe permite realizar uma chamada externa ! para outro objeto, respon-
savel por realizar uma determinada operacdo. Aplicado ao problema em questdo, a modifi-

cacdo proposta € que o solver passe um ponteiro de funcio para a biblioteca de adaptacao,

Ycallback é “chamar de volta” em inglés.
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que invoca esta funcdo e armazena sua resposta antes de realizar as modificagdes, retornando
para o solver ao final da adaptag@o as novas posi¢des nodais e suas grandezas fisicas j4 cal-
culadas. Temos os seguintes protétipos para a funcdo de modificacdo e a fungdo de calculo

de valores nodais:

VertexId adaptation(CellId cell_id, Edgeld edge_id,

function ptr_func, void =xvalues)
void* Variables (Real *P_new_coords, Cell id cell_id)

O usudrio precisa fornecer um ponteiro de funcdo com a assinatura de function que
implemente os célculos, e entdo passé-la para a biblioteca de adaptacdo em adaptation,
que ndo precisa conhecer como realizd-los. Com isso mantemos uma implementacdo desa-

coplada dos médulos, o que facilita sua manutengao e extensao.
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Modelos de pseudo-fisica

Neste capitulo apresentamos modelos que desenvolvemos para simular comportamen-
tos presentes nas aplicagdes, para as quais pretendemos empregar os métodos desenvolvidos
neste trabalho. Na secdo 4.1 apresentamos um modelo de deposicdo de particulas, no qual
temos como objetivo testar a robustez dos métodos simulando grandes quantidades de parti-
culas; na secdo 4.2 apresentamos um modelo de ascensdo de bolhas, com o qual pretendemos

analisar o comportamento dos métodos em simulagdes com superficies em deformacao.

4.1 Modelo de deposicao de particulas

Nosso objetivo € simular um sistema de N particulas solidas, circulares e imersas em
um fluido de densidade p;, e viscosidade ;. O dominio € discretizado por uma malha de
tridngulos, sendo a parte ocupada pelo fluido no tempo ¢ denotada por 2/, (¢), e cada particula
¢ identificada por sua posicdo central dada por X;(t), pelo seu raio r;, densidade p; e seu

dominio é denotado por €2;(¢).

O fendmeno € entdo simulado em funcdo da posicao central das particulas, e sdo utiliza-

das basicamente 3 forcas ativas sobre cada particula:
e As forgas de corpo ativas no sistema sao restritas a gravidade, sobre cada particula.
Fyi = —pr} g J, @4.1)

31
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e Forca de empuxo.
Fo=prmrl g} 4.2)

e As forcas de interacdo entre o fluido e as particulas s@o aproximadas considerando

suas formas circulares, de modo que o arrasto a viscosidade é dado por:
Fu=—cq 2502 |Vi|I? 43
di = ~Ca 5T IVill* Vi (4.3)
onde ¢, € o coeficiente de drag (arrasto, em inglés) aproximado pelo caso de um cilin-

dro infinito como ¢4 = 0.4.

Desta forma as varidveis do nosso sistema sao dadas pela posicdo e velocidade de cada
particula, denotadas por X(¢) = (X;(t), Xa(t),..., Xn(t)) e V(t) = (dXdlt(t), d)fft(t), ce dXCJg;(t)),

respectivamente. Suas posi¢des sdo obtidas pela solucdo do sistema de equacdes ordindrias

dado na equacgao (4.4).

X _
{ dt B MR 4.4)

onde Fm(t) = (28 2O IOy o 4y = Fy + F, + Fy.

wo ()

Figura 4.1: Sistema dinamico simulado.

Vi

Consideramos a condi¢do inicial de repouso, X(¢) = 0 e V(¢) = 0. Para tratar o caso
onde onde duas particulas colidem introduzimos uma forca adicional quando detectamos a
proximidades ou contato entre elas. Consideramos que duas particulas estdo em contato

quando existir pelo menos uma aresta da malha que conecte as superficies das particulas.
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Neste caso, dentre as arestas que ligam as superficies, utilizamos o comprimento da menor

para estabelecer a seguinte forca de repulsdo, entre as particulas ¢ e j:

T ' 1
Fij :_Fji:_§

Vi (t) 4.5)
min
onde ¢ € um parametro obtido experimentalmente que serd mostrado a cada simulacdo, e,
¢ o comprimento da menor aresta, e v;;(t) é o vetor dire¢do que une os centros das particulas
X;(t)—Xi(t)
X5 (&) =X ()] "
colisdo praticamente ineldstica entre as particulas.

1 € j, com sentido de ¢ para j, ou seja, ?ij = Deste modo obtemos um efeito de
Empregamos também uma forca de contato para evitar a penetracdo da particula nas
paredes, quando existe pelo menos uma aresta que conecte estas superficies, como ilustrado

na figura 4.2. Neste caso, a for¢ca possui sempre direcdo normal a parede, dada por:

n, (4.6)

Emin
onde n,, € o vetor normal da parede w € os parAmetros £ € ¢,,;, sdo como dados na equagio

anterior.

e

Figura 4.2: Forca adicional para evitar que as particulas se sobreponham.

Para resolver as equacdes que expressam o modelo proposto de deposicao de particulas
utilizamos o método de Euler explicito, sendo a EDO (4.4) discretizada como mostrado na
equacao (4.7).

X(t 4 0t) = X(t) 4 0t V(t) @7
V(t+ 6t) = V(t) + 6t Fm(t) '
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4.2 Modelo de ascensao de bolhas

Neste modelo, proposto por Cirilo [10], consideramos uma bolha inicialmente esférica
de raio r com densidade pp, imersa em um fluido com densidade p;, > pp, viscosidade i, e
tensao superficial 0. As caracteristicas do fluido circundante, e a diferenca de densidades en-
tre os dois fluidos determinam se a bolha se deforma ao ascender devido a forca de empuxo.
A aproximacgdo adotada aqui consiste em considerar a bolha a unido de dois semi-elipsoides,
com semi-eixos horizontais de comprimento a e diferentes semi-eixos verticais, de tamanho
b1 (inferior) e b, (superior). Nao consideramos efeitos de difusdo, de modo que o volume da

bolha deve se manter constante. Uma bolha deformada estd ilustrada na figura 4.3.

Figura 4.3: Forma varidvel da bolha, com os semi-eixos indicados.

Definimos a razao de aspecto £ como uma medida de circularidade da bolha, e o fator
de distor¢ao v como uma medida da distor¢do de uma elipse para uma calota eliptica. Estes

valores s@o definidos para cada instante de tempo nas equacoes (4.8) e (4.9), respectivamente.

E:bﬁb2 (4.8)
2a
b,
— 4.9
v bt by 4.9)

Cirilo considera quatro modelos de deformagdo que aproximam o comportamento da

bolha em diferentes condicdes[10], resumidos na tabela 4.1. Tais modelos estdo ilustrados

na figura 4.4.
Modelo Tipo de deformacdo Semi-eixos Razdo de Aspecto Fator de distor¢io
cc Sem deformacgao a=0b =by E=1 v =
ee Eliptica a> b = by E<1 vy=1
eE Calota superior by — 0 E <1 1<y <2
Ee Calota inferior by — 0 E <1 0<~y<1

Tabela 4.1: Modelos de bolhas
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(a) Modelo CC

(c) Modelo eE,com E = 0.5ey = (d) Modelo Ee,com EF =0.5ey =
1.2 0.32

Figura 4.4: Modelos de bolhas ascendentes. Todas possuem o mesmo volume.

Em experimentos de bolhas de ar imersas em dgua, a velocidade apresenta uma evolucao
temporal aproximadamente exponencial, saindo do repouso até uma velocidade limite onde
ocorre o balanco entre as forgas da gravidade, arrasto e empuxo [9]. Para simplificar a simu-
lacdo, determinamos uma velocidade terminal V7 e uma constante de tempo 7 que definem

a velocidade da bolha na direcdo vertical, dada por
v(t) = V(1 —exp(—t/7)) (4.10)

A evolugdo temporal da geometria da bolha € controlada pelos parametros £ e 7y, que

dependem dos seguintes nimeros adimensionais:

e Niumero de Reynolds: Re = p v(t)L/pur

4
e Niimero de Morton: Mo = %%
L

e Numero de Tadaki: Ta = Re Mo%?3

onde L é um parametro dimensional da bolha, como por exemplo seu didmetro horizontal
2a.

A férmula da razdo de aspecto £ teve sua correlacdo com Ta obtida por experimentos
[9], dado na equacdo (4.11). O fator de distorcao v, dado na equacdo (4.12), foi proposto de
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forma ad-hoc, de modo que varie suavemente na escala de tempo de simulacdo [10].

( 1 Ta < 0.3
E(Ta) = { (0.77 + 0.24 tanh(1.9(0.4 — log;, Ta)))? 0.3 < Ta < 20 (4.11)
(03 Ta > 20
(1 em modelos CC e ee
v(t, Ta) = § 2 — exp(—(t/7) Ta) no modelo eE (4.12)
L exp(—(t/7) Ta) no modelo Ee

Para garantir a conservacao de volume da bolha, devemos alterar a dimensdo a conforme
a equacdo (4.13). Os semi-eixos verticais by e by s@o dados conforme as equagdes (4.14) e
(4.15), obtidas a partir de (4.8) e (4.9).

a=rE(Ta)~l/3 (4.13)
by = aE(Ta)(2 — ~(t, Ta)) (4.14)
by = aF(Ta)v(t, Ta) (4.15)



CAPITULO

5

Aspectos computacionais

Neste capitulo apresentamos as implementagdes feitas, descrevendo detalhadamente as
entradas e saidas, a identificacdo e marca¢do dos dominios da malha. A seguir sdo apresen-
tados os parametros que dominam a adaptacdo, e como estes devem ser definidos para obter
bons resultados.

5.1 Implementacao

As operagdes topoldgicas descritas na secdo 2.4 foram implementadas na biblioteca
FEPiC++ dentro do pacote mesh_tools, o que tornou possivel o uso de malhas adaptativas
com a biblioteca. Para simular os modelos fisicos descritos no capitulo anterior, desenvolve-
mos uma aplicacdo na linguagem C++ utilizando a biblioteca FEPiC++ e sua estrutura de

dados de malha.

A malha inicial é gerada utilizando o software gerador de malhas GMSH [17], que re-
cebe como entrada uma geometria que define o dominio dado por sua fronteira, nimero de
particulas e seus respectivos centros e raios. Tal dominio é composto por quatro partes: pa-
rede, interface entre fases, dominio interno e dominio externo, como ilustrado na figura 5.1.
O gerador de malhas emite uma malha inicial de boa qualidade produzida por um algoritmo
de avanco de fronteira [16], e as células recebem uma marcacdo correspondente a parte a
qual pertencem. Esta marcacdo serd utilizada para gerar as fags internas da aplicacdo como

explicado a seguir.

37
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Parede
terface
Dominio
Interno
terfdce

Dominio
Externo

Figura 5.1: Geometria que define o dominio de entrada.

5.1.1 Pré-processamento e definicoes de tags fisicas e bloque-
adoras

As operagdes topoldgicas se baseiam em duas tags para manter as informagdes da si-
mulacdo e preservar as superficies: tags fisica e bloqueadora. A motivacdo da rag fisica
¢ fornecer um identificador distinto para materiais distintos, e estd limitada a 256 valores
unicos na estrutura de malha da FEPiC++-, dado que € armazenada em um tnico byte por

eficiéncia de memoria.

Contudo, gostariamos que cada bolha ou particula possuisse uma tag fisica distinta (por
simplicidade chamaremos as regides de bolhas ou particulas como estrutura), para que as
operacdes de adaptacdo de malha considerem invalido colapsar uma aresta que conecta in-
terfaces de estruturas distintas. Para evitar uma limitacdo artificial no nimero de estruturas
causado pelo limite de valores da fag fisica, empregamos uma terceira fag para identificar a

estrutura ao qual o elemento pertence.

A atribuicdo destas tags internas exige que o usudrio marque as caracteristicas de interes-

se nas arestas e células da malha de entrada, para que a aplicacdo seja capaz de identificar as
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estruturas do dominio fisico. Os elementos da malha de entrada podem possuir seis valores

como tags fisicas:

e Interior: indica se a célula ou aresta esta no interior de uma estrutura;

e Superficie: indica se a aresta estd na superficie de uma estrutura, isto €, na interface

entre fases;
e Externa: indica se a célula ou aresta € externa a uma estrutura;
e Parede: indica se a aresta € de parede;
¢ Bloqueada: indica que a aresta ou célula é bloqueada;

e Central: indica a célula inicial de uma estrutura para a busca em largura, explicado a

seguir.

Com estas informagdes, a aplicagdo atribui as fags identificadoras correspondentes as en-
tradas, e a fag bloqueadora como true a todos os elementos com tags fisicas dentre as tags
bloqueadas. Para aplicar a tag identificadora, para cada elemento marcado como central,
iniciamos uma busca em largura no grafo de arestas que termina ao se alcancar as arestas de
superficie. Os elementos encontrados nesta busca compdem a regido conexa de uma estru-
tura, e entdo recebem a mesma fag identificadora. Os elementos de parede e pertencentes ao
fluido externo recebem uma tag identificadora propria.

Esta forma de marcacdo € a mais eficiente para um bom funcionamento das estratégias
de preservacao de informagdo que foram implementadas nas operacdes topoldgicas deste
trabalho.

ApOs a marcacdo das estruturas a aplicagdo calcula o centro e os raios de cada uma,
inicializando os graus de liberdade das simula¢des dindmicas, com as posi¢des centrais cal-

culadas e velocidade de repouso.

5.1.2 Critérios de adaptacao

Os métodos de adaptacdo de malhas sdo governados pelos critérios escolhidos, que ditam
o que se espera dos elementos da malha. Nesta secdo apresentamos uma breve discussao

sobre pontos que devemos considerar ao definir tais critérios.

Qualidade de malhas de triangulos

Uma medida de qualidade pode considerar a forma e/ou o tamanho dos elementos, es-

tando ambos intimamente ligadas com limitantes de erros dos métodos utilizados.
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Neste trabalho utilizamos duas medidas, uma para cada tipo de adapta¢do. Para o método

de adaptacdes heuristicas utilizamos como medida a razdo média do tridngulo, dada por:

PP - 5.
SN o

onde Ar € a érea do tridngulo T, e [(e;) é o comprimento da aresta ¢;. Tal medida varia
no intervalo [0, 1], e apenas considera a forma do elemento, pois 0 método heuristico usa
um campo de tamanhos para controlar o tamanho dos elementos. Para o método de otimi-
zacdo discreta utilizamos uma medida que considera tanto a forma quanto o tamanho dos

elementos, dada por:

_ Vr hr
Qr = 20.78P—TF (E) (5.2)
sendo que:
F(z) = m(z)” [2 — m(z)”] (5.3)

onde m(x) = min{x, 1}, e o parAmetro 3 governa a influéncia de F dando uma ponderagdo
x

de importancia entre a forma e a escala de tamanhos na qualidade dos elementos. Para

valores grandes de # a forma é menos considerada em relacdo aos tamanhos, e o contrario

ocorre para valores de 5 préximos de zero. Em [8] recomenda-se o uso de § = 3 para se

obter uma boa relacdo entre a forma e o campo de tamanhos na adaptac¢do. O valor de h%. é

obtido pela interpolagdo do campo de tamanhos sobre o tridngulo 7'.

Campos de tamanhos

Os campos de tamanhos desempenham um papel importante na adaptagdo, pois determi-
nam quais regides serdo mais ou menos refinadas. Definir um campo de tamanhos de modo
eficiente € um desafio, pois em simula¢des com superficies em deformacdo, o campo deve
ser capaz de acompanhd-las, e devem ser atualizados a cada passo de tempo.

Considere por exemplo o caso de duas particulas muito préximas. Se 0 campo possui um
tamanho minimo e as particulas se aproximam a uma distadncia muito menor que tal tamanho,
a adaptacdo serd incapaz de manter elementos de boa forma na regido entre as particulas, ou
tentard colapsar arestas, caso isso seja permitido. Deste modo, o campo deve se ajustar a
simulacao para que seja possivel manter bons elementos em condi¢des extremas.

Como os pontos da malha se movem de maneiras distintas, o0 campo também nao deve
ser definido por eles. Existem vdrias formas de definir tais campos: muito autores utilizam
estimativas a posteriori do erro de elementos finitos [1, 8, 23], sendo uma abordagem bas-

tante atraente por ser capaz de captar regides de interesse e anisotropia da solucdo mesmo
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que afastadas de superficies; outros se baseiam na proximidade a superficies e na sua curva-
tura [25, 26, 27]. O intuito € sempre de captar regides de maior interesse na simulacdo, seja

por maiores variagdes da solucdo, seja por captar fendmenos criticos.

Neste trabalho utilizamos um campo de tamanhos baseado na distincia a superficie das
estruturas, dado por:
d(x)

5(X> = me + (Lmax - Lmzn) I
range

5.4)
onde L,qng. € uma distdncia de influéncia do campo, L,,i, € Lye, $30 os tamanhos mi-
nimo e maximo de aresta, respectivamente, e d é uma funcéo de distancia dada por d(z) =
min{ L, ange, dmin () }, com d,;,, € a distdncia minima as superficies de interesse. Tal campo
foi utilizado por se adequar as simulagdes propostas, € L,,;, € escolhido de modo que as
for¢cas de amortecimento de arestas sejam capazes de impedir a sobreposi¢ao das estruturas,

e mantenha um refinamento satisfatorio perto das interfaces.

5.1.3 Ilteracao

Ao longo do tempo os nds contidos no €2;(¢) sdo movimentados rigidamente com a ve-
locidade da estrutura, e os nés em 2 (¢) sdo mantidos estdticos, a menos quando movidos
como efeito da suavizacdo Laplaciana. Esta diferenca de movimento causa distor¢des que
demandam o uso de adaptacdes, e a cada V.5, passos de tempo a malha € testada para

avaliar a necessidade de adaptagdes. Nossa aplicac@o opera segundo o seguinte algoritmo:

Algoritmo 4 Algoritmo de iteragao da simulagao dinamica.
Entrada: malha inicial M,
Entrada: passo de tempo ot
Entrada: tempo final ¢4,
Entrada: nimero de passos onde a malha € testada Nyeqn
Entrada: critério de qualidade QQ*
1+ 0
enquanto ¢ - 0t < tg,, faca
Xy < f(Xi, My, t;,0t) > Cdlculo das novas posi¢oes dos pontos
M1 ¢ MOVA(M;, X;11)
se mod (i, Nyesn) = 0 entdo
Q) < QUALIDADE(M;, 1)
se () < Q* entdo ADAPTE(M;, 1)

1+—1+1
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Simulacoes e resultados

Neste capitulo apresentamos os resultados obtidos ao simular os modelos apresentados,
que foram implementados usando a estrutura de dados de malha da biblioteca FEPiC++-,
para testar a robustez da metodologia desenvolvida e dos métodos de adaptacdo para tra-
tar grandes deformacdes. As simulacdes foram realizadas no cluster computacional do
LMACC, em um servidor com 8 nucleos Intel Xeon E5345 de 2.33 GHz e 16GB de me-
moria RAM.

6.1 Simulacao de deposicao de particulas

Nesta sec@o apresentamos os resultados ao simular o modelo de deposicao de particulas.
O dominio é uma geometria ndo retangular similar a um funil, mostrado na figura 6.1. As
particulas sao distribuidas aleatoriamente sobre a regido superior do dominio de modo a ndo
se interceptarem, com raios variando entre 1.2 e 2.0, e se depositam de forma compacta na

porg¢do estreita inferior.

A simulac¢do entdo € realizada de acordo com o modelo mostrado na secao 4.1, com uso

dos seguintes parametros:

43
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ot 1073;
L final 200;
Ninesh 10;
g9 L

L 1.0;

PF 0.5;

L 2.5;

h

w2, w100
h/2

w/3 w3 w/3

Figura 6.1: Dominio da simulacio de deposicdo de particulas.

Partindo da malha inicial mostrada na figura 6.2 aplicamos o algoritmo 4, utilizando os
dois métodos de adaptacdo dindmica apresentados. Em ambas as adaptacdes utilizamos um
campo de tamanhos dado em fun¢do da distancia as bolhas como mostrado na se¢do 5.1.2,
onde L = 0.333, Lige = 1.332 € Lygnge = 3.330.
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Figura 6.2: Malha inicial da simulag@o de deposicdo de particulas, com 87488 células.

6.1.1 Resultados com o algoritmo de adaptacoes heuristicas

Aplicamos o método de adaptacdes heuristicas no algoritmo de evolucdo temporal, e
analisamos como este se comporta de acordo com a variagdo do parametro (J* que domina
o critério de adaptagdo, e qual o custo computacional de um critério mais rigido. Foram
realizadas 10 rodadas para cada valor de QQ* utilizado para obtermos a variagdo do tempo de

execucdo. A figura 6.3 ilustra instantes de uma rodada da simulacao.

O método ¢ capaz de satisfazer os critérios de qualidade impostos, como pode ser visto
na Figura 6.4, que mostra a qualidade minima dentre os elementos da malha nos ultimos 10
segundos de simulagcdo para uma rodada. Nota-se que quando a qualidade se aproxima do
limiar estabelecido a adaptacdo € capaz de reparar a malha, aumentando o minimo dentre as

qualidades dos elementos.

O nuimero de adaptagdes realizadas € proporcional ao critério de qualidade no intervalo
analisado, como mostrado na tabela 6.1. Nota-se que o nimero de operacdes realizadas
- divisdes, colapsos e flips - também aumenta de forma proporcional, mas ndo na mesma
razdo. Isto indica que embora seja necessdrio invocar a adaptacdo mais vezes para satisfazer

a um critério mais restrito, sdo necessdrias relativamente menos operacdes extras para tal.

Dado que o nimero de operagdes ndo varia, percebemos um tempo de execugdo entre as

rodadas com baixa variagdo relativa, como mostrado na tabela 6.2. Nota-se um aumento no
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(a) t=50 s (b) t=100 s

() t=150's (d) t=200s

Figura 6.3: Simulacao de deposi¢do de particulas.

Qualidade Adaptacdes Colapsos Divisdes  Flips

Q" =0.15 1629 208917 283175 482826
Q" =0.20 1878 303903 288035 509059
Q" =0.25 2117 308462 292609 529029
Q" =0.30 2551 324438 308529 572680

Tabela 6.1: Ntimero de operacdes em funcdo da qualidade imposta. Dado que o algoritmo
¢ deterministico, ndo existem variacdes entre as rodadas.

tempo de execugdo de adaptacdes proporcional ao critério de qualidade, a uma razao menor
do que o aumento de qualidade. Também, nota-se que o tempo de adaptacdo tem pouco
impacto sobre o tempo total, dominado por outras operacdes como célculo de qualidade. Para
simulacdes fisicas realistas, onde é necessario realizar operagdes de dlgebra linear custosas,

o tempo de adaptagcdo ndo seria expressivo mesmo para um critério de qualidade alto.
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Figura 6.4: Qualidades minima e média da malha nos dltimos 10 segundos simulados,

utilizando o método de adaptacdes heuristicas.
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. Tempo (s)
Qualidade Adaptacdo Colapso  Divisdo Flipping Total
Q*=0.15 2110+£50 9204+2 940+50 82.3+0.6 8720+80
Q*=020 2398+9 10554 1054+5 95.0+0.8 9010=£50
Q*=0.25 2700£10 11906 1187+4 106.4+0.2 9300+ 30
Q*=030 3230+£20 1424+8 14214+5 127.9+£0.4 9800+ 30

Tabela 6.2: Tempo de execucdo das operacdes de adaptagdo em funcdo da qualidade
imposta.

6.1.2 Resultados com o algoritmo de adaptacao por otimizacao
discreta

Aplicando o método de otimizacao discreta no algoritmo de evolug¢ao temporal, foi pos-
sivel observar algumas desvantagens de tal método, como minimos locais. Na figura 6.5
mostramos o resultado da qualidade dos elementos ao longo da simulagdo, utilizando o cri-
tério de qualidade de Q* = 0.30. E importante lembrar que para este tipo de adaptacio
utilizamos uma medida de qualidade que leva em consideragcdo nao s6 a forma, mas também

o campo de tamanhos, como mostrado na equagdo 5.2.

o
@
T

o
&
T

o
>
T

o
w
T

Razao de aspecto
(qualidade minima)
R
T

o
T

o

o
~
@
IS
o
~
®
©
>

Tempo

Figura 6.5: Qualidade minima da malha nos primeiros 10 segundos simulados, utilizando o
método de otimizagdo discreta. Note que a qualidade minima permanece estaciondria
abaixo de Q* = 0.30, devido a alguns elementos que nao podem ser reparados.

Como pode ser visto, o método ndo foi capaz de satisfazer ao critério de qualidade.
Observando as malhas de saida, foi possivel perceber que tal efeito € causado por minimos
locais para todos os critérios de qualidade testados entre Q* = 0.15 a Q* = 0.30, como o
caso mostrado a seguir.

Em um dado momento a malha possui apenas poucas células de qualidade inferior ao
critério estabelecido. Olhando para a figura 6.6, visualmente uma opcao para melhorar tal
regido seria aplicar a operacdo de flip sobre as arestas em destaque. Porém, apds a operacao,
as arestas desta regido seriam bem menores do que o determinado pelo campo de tamanhos,
o que levaria a medida de qualidade a um valor menor que o valor anterior a operagdo ser

realizada. O método entdo opta por ndo realizar o flip, permanecendo em um minimo local.
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Figura 6.6: Regido da malha que apresenta minimos locais.

Além de ndo atingir o critério estabelecido, tais minimos locais causam um custo com-
putacional maior ao método, pois a cada passo de tempo o método de otimizagdo discreta

executa o processamento dos elementos da malha e nao obtém melhoria.

6.2 Simulacao de ascensao de bolhas

Nesta secdo apresentamos uma simulacdo do modelo de ascensdo de uma bolha de fluido
imerso em um fluido mais denso. Partimos de uma dominio retangular e uma bolha de raio
r dados a seguir, conforme mostrado na figura 6.7, e iteramos no tempo de acordo com o
modelo descrito na se¢do 4.2, utilizando os seguintes parametros de acordo com o modelo
ek

ft = 1x107*s
tiina = 0.4s
Nyesn = 10
g = 9.806m/s’
pr = 1.0kg/m*
pr = 1x10°kg/m?;
Vr = 2.0m/s;
T = 0.25s;
pr, = 1x107%Pas;
o = 10N/m;
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h h =05
w =0.04
r =0.01
2r
|—|
O
1
w

Figura 6.7: Dominio da simulagdo de ascensio de bolhas.

Para esta simulacao utilizamos apenas o método de adaptagdo heuristica, com um campo

de tamanhos com L,,;, = 0.66 mm, L4, = 2.64mm € L,4pge = 6.6 mm.

Na figura 6.8 mostramos o resultado da simulacdo de ascensdao de uma bolha de fluido.
Como podemos ver nesta simulacdo a superficie da bolha se deforma, e adaptacdes sobre a
interface da bolha sdo necessdrias, o que como descrito anteriormente pode levar a mudangas
de massa das regides. Para evitar tal efeito aplicamos o método de conservacdao de massa
descrito na secdo 3.4 e medimos a drea ocupada por cada fluido, onde foi possivel constatar

que ndo houve alteracdes nas areas ap0s as adaptagdes, a menos de erros de arredondamento.

Assim como na primeira simulacdo o método foi capaz de satisfazer aos critérios esta-
belecidos, como podemos ver pela figura 6.9 e mostra a qualidade média dos elementos da

malha bastante elevada, sempre em torno de 0.97.
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Figura 6.8: Simulacdo de ascensdo de bolhas.
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6.2. SIMULACAO DE ASCENSAO DE BOLHAS

Razao de aspecto Razao de aspecto Razao de aspecto

Razao de aspecto

Figura 6.9:
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Consideracoes Finais

Ao longo deste trabalho apresentamos e discutimos diversos problemas que sdo enfren-
tados ao se trabalhar com métodos de simulacdo numérica baseados em discretizacdes por
malhas, 0s quais muitas vezes limitam o potencial de diversas aplica¢des. Fornecemos um

arcabouco metodoldgico para auxiliar em tais desafios.

Desenvolvemos um pacote de algoritmos e rotinas para lidar com alguns problemas,
implementando técnicas de controle e otimizacdo da qualidade dos elementos da malha,
técnicas de adaptacio da interface entre fluidos com esquemas de conservacdo de massa,
técnicas de mudancgas topoldgicas e preservacao de propriedades materiais, além de uma
comunicacao facilitada destas rotinas com cédigos de simulagdo numérica de escoamentos

multifasicos existentes.

Os resultados obtidos demonstram a capacidade das implementagdes desenvolvidas sobre
a estrutura de dados de malhas adaptativas, mantendo a malha com boa qualidade ao tratar

grandes deformagdes com um método de simples implementagao.

Foram estudados dois métodos de adaptagao de malhas dinamicas baseados em opera-
coes locais: o método de adaptacao heuristico e o método de otimizacao discreta, com obje-
tivo de analisar e comparar o comportamento destes em simulacdes com superficies sujeitas
a grandes deformagdes. Com base nos resultados obtidos por simulagdes de fendmenos de
pseudo-fisica, observamos que o método de adaptacdo heuristico se mostrou melhor que o
método de otimizagdo discreta no controle da qualidade da malha, mesmo ndo possuindo

garantias tedricas de melhorias de qualidade na sua aplicagdo. A metodologia desenvolvida
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neste trabalho foi capaz de manter a razdo de aspecto das células da malha acima dos cri-
térios estabelecidos, melhorando a qualidade apds deformagdes considerdveis e mantendo

uma representacao fiel das interfaces.

Podemos citar como as principais contribui¢des deste trabalho: a extensao da estrutura de
dados de malhas da biblioteca FEPiC++-, desenvolvida no ICMC-USP, possibilitando a esta
trabalhar com malhas dindmicas em 2D); o desenvolvimento de métodos de simples imple-
mentacao para solucionar problemas presentes na drea de tratamento de malhas dindmicas,
como tratamento de superficies e comunicacdo de médulos computacionais; e uma andlise de
desempenho computacional das técnicas de adaptacdo estudadas, o que se estabelece como

uma referéncia ttil para trabalhos futuros em CFD.

Propomos como trabalhos futuros as seguintes atividades: extensao da estrutura de dados
de malhas da biblioteca FEPiC++ para tratamento de malhas dindmicas em 3D; estudo de
maneiras eficientes para defini¢do de campos de tamanhos adequados para simulagdes multi-
fasicas; e pesquisa de maneiras para tratamento de minimos locais no método de otimizacao

discreta.
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